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第 3 章では、スリット状細孔の表面第 1 層にある炭素原子をランダムに取り除いた表面(ランダム不均一表面)か
らなる細孔壁を作って透過シミュレーションを行った。その結果、表面の不均一性が増加すると透過流束が急速に減
少すること、膜内の透過の特徴は表面拡散が主であること、分離機構も競争吸着支配であることを示した。
第 4 章では、ス D ット状細孔の表面第 1 層にある炭素原子をベルト状にまとめて取り除き、透過分子がポテンシャ
ルバリアを必ず越えるような表面からなる細孔壁を作って透過シミュレーションを行った。その結果、透過のバリア
が増加すると透過流束が急速に減少し、分離機構が競争吸着支配から拡散抵抗支配に変わることを明らかにした。
第 5 章では、ミクログラファイトからなる炭素膜の細孔構造として菱(ダイアモンド)型、ジグザグ型、平滑スリッ
ト型の 3 つのモデル膜を考え、高密度気体と低密度気体の間に膜をおいて透過シミュレーションを行った。その結果、
膜の透過抵抗の大ききは菱型、ジグザグ型、平滑型の順であるが、平滑型は膜出口の透過抵抗が圧倒的に大きく、他
の 2 つは拡散抵抗が大きいことがわかった。また、膜の吸着力と膜内部の拡散抵抗あるいは膜出口の透過抵抗には正
の相関関係があり、吸着力の違いで生じた分離が透過抵抗の差によって悪くなることが明らかになった。すなわち、
炭素膜の分離係数は、膜内の吸着力の大小と透過抵抗の大小のバランスによって決まること、また、細孔構造を変え
ることによってそのバランスを変える可能性があることを示した。
以上のように、本研究は、新しく提案した μVT-NEMD 法を用いて炭素膜の気体透過シミュレーションを行い、
膜の透過特性と膜の分離係数に及ぼす膜構造の影響を明らかにしたものであり、博士(工学)の学位論文として価値
あるものと認める。
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